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1) K. Hayashi, J. Takayama, M. Xuan, M. Suda, H. Teramae, T. Sakamoto, 
"Oxidative Dearomatic Cyclization of N-Substituted Benzanilide Derivatives: 
Conformational Effect of Amide Groups on the Reaction", Heterocycles, 92(10), 
1785-1786 (2016) 
2) 寺前 裕之，青木 百合子, "結晶軌道法による DNA の Hartree-Fock 計算の試み", J. 
















度は 1) 研究環境整備と 2) 研究テーマの実施の２つの面からの成果を上げた。 
 1) については以下の研究環境を整備した 










 2-2 ヒト胃ガンの発生原因となっている Helicobacter pylori が酸性環境下で生育
するために必要な酵素を産出するために必須なNi2+を細胞内に蓄積する機能を持っ
た Hpn の溶液構造解析を行うために，Hpn 単独，Hpn と GST との融合蛋白質そ
れぞれの大腸菌内での大量発現系の作出を行い，発現条件の最適化を行った。 
 2-3 藍色細菌 Anavaena variabilis 由来の低温耐性関連タンパク質 RbpD の大腸菌
大量発現系を構築するとともに，安定同位体標識（15N or 13C/15N)を行った RbpD
を作出し，1-1 で調製を行った 700MHｚFT-NMR を用いて 1H-15N HSQC スペクト
ルを計測することで，RbpD の立体構造解析条件を決定した。また，13C/15N 二重標
識 RbpD を用いて HNCA などの 3 次元 NMR スペクトル計測を行うことで，主鎖
の帰属を進めた。 
























































を目指して 2 種類の色素分子を含むナノ粒子を調製した。アプローチは 2 つあり，






た細孔を持ち，その直径はタンパク質の種類に応じて 0.5～50 nm となるナノポー
ラス材料と捉えることができる。我々はモデルタンパク質としてニワトリ卵白由来
リゾチームを使用し，その結晶を反応容器として結晶内での金ナノ物質の作製を試


























められている。市東部の日野川水系の 4 地点のドジョウの mtDNA の Cytochrome b 遺
伝子領域を解析した結果，全ての個体が在来ドジョウと判定され，過去に外来ドジョウ
の移入履歴もないこれらの地域は，種苗採集の候補地となり得ると考えられた。 
















動などにより遺伝的撹乱が起こっている。養殖個体と野生個体各 5 個体の COⅡ遺伝子
領域の解析の結果，養殖 2 個体，野生 1 個体で本来の生息域とは異なる地域個体群の個
体であると判定された。 
－ 5－
物質機能部門・分子集合体科学研究室     教授 尾崎 裕 
 
弱い van der Waals 力により分子が結合した集合体，分子クラスター，は構成分子数
が有限であるため気体や液体・固体とは異なった状態にあり，特有の性質をもつ。この
ためクラスターの物性の研究は新しい機能性材料の開発につながる可能性がある。本研
究室では，数個の分子が集合した van der Waals 錯体の高分解能赤外分光を行うことに
より，その構造や分子間ポテンシャルを決定している。さらに，van der Waals 錯体の









（２） van der Waals 錯体 希ガス－CS2の構造の量子化学計算を行った。分子間自由度




















物質機能部門・機能材料分析研究室     教授 阪田 知巳 
  
1987 年に Tang らによって Tris（8-quinolinolate）aluminum（Alq3）を発光層材料
とする有機 EL が開発され，その後，1999 年にはプリンストン大学と南カリフォルニ
ア大学の研究グループによって Ir(ppy)3 などのイリジウム錯体の燐光発光の優位性が
報告されたことを契機に，錯体の発光に関する研究が注目を集めている。これまでに発
光や光化学の分野で報告されている研究例の多くは Ru(II), Ir(III)などの d6 か Pt(II)な
どの d8 の金属種であった。本研究室では，d--d 遷移による失活を抑制することで発光







を配位子とする銅（I）イソシアニド錯体を合成し 1)，励起波長 350 nm に対して発光
量子収率 Φ=0.009 の発光を観測した 2)。発光量子収率のさらなる増大を目的に，補助
配位子として電子供与基であるトリフェニルホスフィンを上記錯体に導入することで，









1) Synthesis of Copper (I) Complex with Cu-C Bond for Photoluminescent Devices, 
T. Hayakawa, et. al., 29th International Microprocesses and Nanotechnology 
Conference, Nov. 2016. 
2) 銅（I）イソシアニド錯体の発光特性, 早川拓哉, 他, 第 77 回応用物理学会秋季学術
講演会，2016 年 9 月. 
3) OLED 用発光性銅（I）錯体の開発, 阪田知巳, 他, 第 33 回電気学会「センサマイ








に高効率・長寿命の大面積DSSCを構築する目標を掲げ，面積  0.25 cm2でエネルギー変
換効率  10%のセルの安定供給，分子レベルでの発電機構の解明およびレーザーと顕微
鏡による評価技術の確立に取り組んでいる。 
 (1)昨年開発した TiO2ナノ粒子を分散させた高品質ペーストを用いて，変換効率 7%を超え
る太陽電池の作製と評価を継続している。今年は，粒径の異なるTiO2のナノ粒子 P90とP25
を用いて重量％が異なるペーストを 3 種類用意し，これを導電性ガラス基板に多数回塗布し





 (2)軽量で柔軟な透明プラスチック製の DSSC を目指して，低温焼成でも十分にナノ粒子同
士が融着できる TiO2ペーストを開発した。水と t-ブタノールの混合溶液に，アナターゼ型 (平
均粒径 d～24nm)とルチル型(ｄ～250nm)の 2種類のTiO2ナノ粒子を１：４の割合で加え，ペ
イントシェーカーで 5時間振とうさせペーストとした。ITO-PEN電極を用いた DSSCの は，
ガラス製DSSCの値の約半分となった。125℃の低温焼成でも，ITO-PEN上の TiO2薄膜が，
十分な色素吸着力と電子輸送性を持つ n型半導体として機能していると判断された。また，化













1) Y. Masuoka, S. Hanayama, T. Gomi, T. Naito, K.Mitsuke, 33rd Symp. Chem. Kinetics 
Dynamics (Nagoya), June 2017.
－ 8－













































 太陽電池の増感剤を指向して一連の有機無機ペロブスカイト化合物(R-NH3)2CuX4 ; 













を示した。特に空間群 Pn をもつ板状晶は�(em)max = 677 nm, 半値幅 102 nm の非常
に単色性の高い赤色蛍光を示した。また溶液でのストークスシフトは 136 nm と有機色
素の中では比較的大きな値をとることがわかった。 
[４] チオフェン環を有する新規ビスフェナントロイミダゾールの合成と発光挙動  
 2,5-位にフェナントロイミダゾール環をもつ新規化合物 4 を合成し，溶液及び結晶で
の発光挙動について検討をおこなった。4 は再結晶溶媒または水を包接した結晶を与え，
包接溶媒の違いにより異なる蛍光色を示した。また 4・(H2O)5の結晶は加熱により結晶
水を脱離して無包接体 4 を与え，4 を空気中に置くことにより水分子を再吸着すること
が熱測定により明らかになった。またこの可逆的な水分子の脱吸着により結晶の蛍光色





























の合成を計画し，反応条件等を検討した結果，アズレノクラウン 2, 3 およびポーダン














第 12 回 理学研究科物質科学専攻修士論文発表会 
 
2016 年 2 月 22 日（水） 






















                        指導教員 見附 孝一郎 教授 









「室温合成 CdSe 量子ドットの発光特性に対する溶媒効果」 
 
                 指導教員 石川 満 教授 


















2016 年度 理学研究科物質科学専攻修士課程中間発表 
 
2015 年 12 月 24 日(土) 
会場 1-118 教室 
 
１. アズレンを含むクラウンエーテルの簡便な合成 
              ［天然物有機化学研究室］ 






              ［物質機能科学研究室］  






                        ［物理有機化学研究室］ 






              [分子集合体科学研究室] 









              [物理有機化学研究室] 







              [物理有機化学研究室] 












平成 28 年度 サイエンスビジネスセミナー 
 
 




９月 １７日   田越宏孝   昭和電工株式会社 機能性化学品事業部事業部長 
「企業における研究開発の現場―事例を参考に―」 
 
１０月 １日   鈴木健太郎  神奈川大学理学部化学科客員研究員 
               「社会に繋がるサイエンスコミュニケーション」 
 
１０月 ８日 柳川滋    シグマ光機（株）営業部エリアマネージャー 
「仕事は”見て盗む”のススメ」 
 
１０月１５日  鈴木伸明   国立研究開発法人 水産研究・教育機構  
                              国際水産資源研究所 くろまぐろ資源部 
                             くろまぐろ資源グループ長 
      「まぐろ資源の効果的管理を目指す DNA 技術」 
 
１０月２２日   大矢俊樹   藤井産業（株）執行役員，東京支店長 
               「産業界から見た太陽光発電の現状」 
 
１０月２９日   高見知秀   工学院大学教授 
               「科学者にとってベンチャーとは？ ～いくつかのベ 
                              ンチャー企業に係わった立場から～」 
 
１１月１２日   岡田伸二郎  キヤノン株式会社 元：イメージコミュニケーション 
                本部部長 
      「会社・社会で必要になる考え方」 
 
１１月１９日   萩原 隆      (株）ソーラーフロンティア  






１１月２６日  薄井玲子 一般社団法人 企業研究会CAMM担当プロデューサ
ー 
「産業界での“実のある”異業種交流とは― 
 CAMM フォーラムを例に」 
 
１２月１０日   西 克也      （株）ベストシステムズ代表取締役 
「科学技術計算とビジネス」 
 
１２月１７日   長澤 浩      （株）環境レジリエンス代表取締役社長 
                              「企業における新規開発と研究・開発者の使命 
 ―シーズ型開発とニーズ型開発」 
 
１２月２４日  山本軍次      住友化学（株） 国際アグロ事業部 登録部 
       「企業の研究開発における研究者のあり方～ 
                               農薬登録の現場に活かされる科学的センス～」 
 
１月 ２１日 西澤誠治      (株)分光計測 代表取締役 






















情報科学部門・情報科学研究室 教授 寺前裕之 
 
渡航先：Computational Chemistry Symposium in International Conference of 
Computational Methods in Science and Engineering (CC Symposium in ICCMSE 
2016), 17 - 20 March 2016, Metropolitan Hotel, Athens (Greece) 
 
 




この国際会議のオーガナイザーは University of Peloponnese の Theodore E. Simos 教
授，シンポジウムのオーガナイザーは三重大の Taku Onishi 助教が，また International 
Scientific Committee は日本大の Tokuhei Sako 准教授が務められた。 
 本国際会議は毎年ギリシャにて開催されている。対象としては会議の題名にあるよう
にあらゆる計算機の応用分野である。今回の CC Symposium では，Honrary Lecture
が 1 時間 1 件，Special Lecture が 1 時間 1 件，Keynote Lecture が 40 分 2 件，招待
講演が 30 分で 60 件，口頭講演が 20 分で 22 件，ポスター発表は 2 件あった。 
 17 日は 8 時 50 分より開会セレモニーが行われた。9 時の C. A. Nicolides 教授の
Honorary Lecture を皮切りに口頭発表が Lunch および Dinner をはさんで，21 時 00
分まで行われ，その途中，13 時 30 分より 14 時 30 分までポスター発表が行われ，1 日
目は終了した。 
 18 日は 8 時 30 分より開始し Wim C. Nieuwpoort 教授の Honorary Lecture が 10 時
50 分より行われた。口頭発表は 19 時 30 分までで，20 時 30 分よりポスター発表が行
われた。 
 19 日は午前中が発表，午後は Excursion でコリントスへ出かけた。夜は Conference 
Dinner であった。 
 20 日は 8 時 30 分より 19 時 00 分まで発表があり，私は 17 時 30 分より口頭発表，
また，この日の最後のセッションの座長を 16 時 30 分より務めた。以上で全てのプロ








情報科学部門・情報科学研究室 教授 寺前裕之 
 
渡航先：ECAMP12 Frankfurt am Main, 12th European Conference on Atoms, 
Molecules and Photons, September 5-9, 2016 
Horsaalzentrum, Goethe Universitat Frankfurt am Main 
Frankfurt am Main, Germany 
 
 
 上記のように，ECAMP12 が 2016 年 9 月 5 日(月)～9 月 9 日(金)の 5 日間にわたり
フランクフルトのゲーテ大学（フランクフルト大学）の Horsaalzentrum にて開催され
た。この国際会議は，物理および化学における原子分子と光子に関するものであり，ど
ちらかと言えば，物理寄りである。Scientific Committee の Chair は Institut des 
NanoSciences de Paris の Vernhet Dominique 教授であった。 
会場となったゲーテ大学はドイツ屈指の名門大学で，教員 600 名，学生数 38,000 名
以上で学生数はドイツでは一番多い。会場はヴェストエント・キャンパスにあり，フラ




2 日目は Wolfgang Ketterle，3 日目は Christine Joblin，4 日目は Henry Chapman，
最終日は Klaus Blaum の各氏が勤められた。 
  報告者は 9 月 6 日（火）の 10 時から 12 時までのポスターセッションにて，




 ウエルカムレセプションが初日の 19 時より行われた。2 日目の 18 時よりガイド付き
の City Walking Tour が行われたが，参加希望者多数のためキャンセル待ちで参加は出
来なかった。コンファレンスディナーは 4 日目の 19 時より行われた。 








情報科学部門・情報科学研究室 教授 寺前裕之 
 
渡航先：Stereodynamics 2016, November 6-11, 2016 
Dr. Poe Lecture Hall, Institute of Atomic and Molecular Sciences 
Academia Sinica, Taipei, Taiwan 
 
 上記のように，Stereodynamics 2016 が 2016 年 11 月 6 日(月)～11 月 11 日(水)の 4
日間にわたり台北の国立台湾大学内の Dr. Poe Lecture Hall にて開催された。今回は通
算して 16 回目にあたる。この国際会議は，化学における立体動力学に関するもので，
主催者の King-Chuen Lin 教授より口頭発表に招待されたため参加した。 
 本国際会議は 2 年ごとに世界各地にて開催されている。対象としては会議の題名にあ
るように化学における立体動力学に関するものである。招待講演が 36 件，口頭発表が
12 件，ポスター発表が 70 件であった。今回は J. C. Polanyi，D. R. Herschbach，Y. T. 
Lee の 3 名のノーベル化学賞受賞者が Plenary Lecture のため参加された。 
 7 日は 8 時 20 分より開会セレモニーが行われた。9 時の R. N. Zare 教授の Plenary 
Lecture を皮切りに招待講演が 17 時 45 分まで行われ，18 時 30 分より 20 時 30 分ま
でポスター発表および 19 時より 20 時まで口頭発表が行われ，1 日目は終了した。報告
者はスケジュールの関係でこの日の 18 時頃から参加した。 
 8 日は 9 時 00 分より開始し J. C. Polanyi 教授の Honorary Lecture が 9 時 40 分ま
で行われた。口頭発表は 12 時 35 分までで，13 時 30 分より Excursion が行われた。 
 9 日は 9 時から開始し 17 時 50 分まで招待講演，7 日と同様に 18 時 30 分より 20 時
30 分までポスター発表および 19 時より 20 時まで口頭発表が行われた。報告者はこの
口頭発表のセッションにて発表を行った。 
 10日は 9時より 17時 10分まで招待講演があり，最後の Plenary Lecture は Y. T. Lee
教授であった。この後場所を Grand Hotel（圓山大飯店）に移して Banquet が行われ
た。 











分子設計部門・物理有機化学研究室 教授 見附孝一郎 
 
渡航先：Symposium on materials concepts for solar energy conversion and energy 
storage, Kasetsart University, Bangkok, Thailand 
 
講演題名： 
Spectroscopies in millisecond and subnanosecond time-domains for DSSCs 
with new donor-π-acceptor type organic dyes 
 
 タイ国バンコク市のカセサート大学で 8 月 25 日と 26 日に開かれた「太陽光エネル
ギー変換とエネルギー貯蔵のための物質理念に関する ASEAN 国際集会」に出席し基調





陽電池に関する現状を紹介しさらに将来展望を伝えた。直前の 24 日と 25 日にはワー



















Laser-driven phase transitions in aqueous colloidal gold nanoparticles under 
high pressure: picosecond pump-probe study 
Shuichi Hashimoto, Tetsuro Katayama, Kenji Setoura, Michael Strasser, 
Takayuki Uwada, Hiroshi Miyasaka 
Phys. Chem. Chem. Phys., 18, 4994-5004 (2016). 
 
Plasmonic Nanofabrication through Optical Heating 
Matthias Enders, Shinya Mukai, Takayuki Uwada, Shuichi Hashimoto 
J. Phys. Chem. C, 120, 6723-6732 (2016). 
 
Absorption intensity changes and frequency shifts of fundamental and 
first overtone bands for OH stretching vibration of methanol upon 
methanol– pyridine complex formation in carbon tetrachloride: 
analysis by near-infrared/infrared spectroscopy and density functional 
theory calculations 
Y. Futami, Y. Ozaki, Y. Ozaki, Phys. Chem. Chem. Phys., 18, 5580-5586 
(2016). 
 
Enhancement of cytotoxicity of three apoptosis-inducing agents against 
human oral squamous cell carcinoma cell line by benzoxazinotropone 
Yukiko Tomikoshi, Maki Nomura, Noriyuki Okudaira, Hiroshi Sakagami, 
Hidetsugu Wakabayashi 
International Journal of In Vivo Research, 30, 645-650 (2016). 
 
Oxidative dearomatic cyclization of N-substituted benzanilide derivatives: 
conformational effect of amide groups on the reaction 
Kousuke Hayashi, Jun Takayama, Meiyan Xuan, Misaki Suda, Hiroyuki 
Teramae, Takeshi Sakamoto 
Heterocycles, 92(10), 1785-1786 (2016) 
 
Practical training on adding polarization and diffuse functions to basis set for 
molecular orbital calculation 
S. Nagaoka , H. Teramae, U. Nagashima,  
Aust. J. Educ. Chem. 75 , 8-15 (2016) 
－ 20 －
Theoretical study on the structures of ethanolamine and its water complexes 
using the Hamiltonian algorithm 
Hiroyuki Teramae, Yasuko Y. Maruo 
AIP Conference Proceedings 1702, 090041 (2016) 
 
Hamiltonian algorithm and its application to the aromatic oxidative 
cyclization on N-methoxy-N-prenylbenzamide 
Hiroyuki Teramae, Kousuke Hayashi, Jun Takayama,Takeshi Sakamoto 
AIP Conference Proceedings 1790, 020024 (2016) 
 
Structural Analysis and Homology Modeling of Members of SMT-Like 
Operon from Thermophilic Cyanobacterium Thermosynechococcus 
Elongatus BP-1 
Rahul Mahadev Shelake, Hidenori Hayashi, Eugene Hayato Morita 
J. Proteins Proteomics 7(3) 221-230 (2016). 
 
Heterologous Expression of Thermolabile Proteins Enhances 
Thermotolerance in Escherichia coli 
Yuya Ueda, Seiji Yamauchi, Shinsuke Fukata, Hidetoshi Okuyama, 
Eugene Hayato Morita, Rahul Mahadev Shelake, Hidenori Hayashi 
Advances in Microbiology 6 602-612 (2016). 
 
結晶軌道法による DNA の Hartree-Fock 計算の試み 
寺前 裕之，青木 百合子 
J. Comp. Chem. Jpn, 15, 219-220 (2016) （日本コンピューター化学会秋季年
会 2016 年精選論文特集選出） 
 
注）以下の 2件は Vol.12 2016 未掲載分 
TD DFT 法による OHBA の吸光・発光スペクトルの理論的研究 
新井 健文, 長岡 伸一, 長嶋 雲兵, 寺前 裕之 
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Polymorphism of perylene nanocrystals in polymer matrices studied by 
single particle spectroscopy 
T. Uwada, M. Sato, M. Ishikawa 
2016 年光化学討論会(東京), 2016 年 9 月 
 
Formation of photoluminescent Au cluster encapsulated in protein assisted 
by UV light irradiation  
T. Uwada, Y. Takenaka, K. Yoshida, M. Ishikawa 
日本化学会 第 96 春季年会 (京都), 2016 年 3 月 
 
共有結合を用いたガラス表面への蛍光単一分子固定法の再検討 
高橋 泰平，石川 満，宇和田 貴之 




長島 史典，宇和田 貴之，石川 満 









DNA 鑑定学会第 9 回大会（東京）2016 年 11 月 
 
淡水エビ分布状況調査を目的とした環境 DNA 分析手法の開発 
石黒直哉，飯島大智，石田季久 











髙山 憲人，橋本 雅司 
日本化学会 第 6 回 CSJ 化学フェスタ 2016（船堀）2016 年 11 月 
 
色素増感太陽電池のための新規有機増感色素の開発 
高橋 克弥，橋本 雅司 




政井 奏人，橋本 雅司，小池 和英，今野 英雄 
日本化学会 第６回 CSJ 化学フェスタ 2016（船堀）2016 年 11 月 
 
色素増感太陽電池の高効率化に向けた新規有機増感色素の開発 
高橋 克弥，橋本 雅司 
2016 年度色材研究発表会（大阪）2016 年 10 月 
 
リン光性イリジウム錯体の新しい合成法 
今野 英雄，藤掛 勉，竹下 智博，中西 貴洋，小池 和英，室賀 雅貴，
橋本 雅司 
第 66 回錯体化学討論会（福岡）2016 年 9 月 
 
5-アリールジピロロメテン配位子を有するイリジウム錯体の発光特性 
政井 奏人，橋本 雅司 
2016 年光化学討論会（東京）2016 年 9 月 
 
色素増感太陽電池の高効率化に向けた新規増感色素の合成と物性 
高橋 克弥，橋本 雅司 




髙山 憲人，橋本 雅司 
2016 年光化学討論会（東京）2016 年 9 月 
 
異なる平面性を持つ新規 D-π-A 型増感色素の合成と物性 
高橋 克弥，井筒 大樹，藤谷 拓夢，見附 孝一郎，橋本 雅司 




政井 奏人，岡田 誠一郎，橋本 雅司 
日本化学会第 96 回春季年会（京田辺）2016 年 3 月 
 
4,5-ビス(9-フェニルアントラセン-10-イル)キサンテンの合成と物性 
髙山 憲人，岡田 誠一郎，橋本 雅司 
日本化学会第 96 回春季年会（京田辺）2016 年 3 月 
 
Development of TiO2 thin films aimed at high-efficient dye sensitized solar 
cells 
Takumu Fujiya, Akane Saito, Koichiro Mitsuke 
32nd Symposium on Chemical Kinetics and Dynamics (Saitama) 2016 年 6 月 
 
Transient photoluminescence spectroscopy of organic dyes adsorbed on thin 
films of metal oxide semiconductor 
Koichiro Mitsuke, Yo Tatsuno, Soshi Inaba 
32nd Symposium on Chemical Kinetics and Dynamics (Saitama) 2016 年 6 月 
 
Kinetics of electron injection from donor-π-acceptor type dyes to 
nanocrystalline metal oxide semiconductors 
Takumu Fujiya, Nobuhide Tanaka, Koichiro Mitsuke, Katsuya Takahashi, 
Masashi Hashimoto 






Spectroscopies in millisecond and subnanosecond time-domains for DSSCs 
with new donor-π-acceptor type organic dyes 
Koichiro Mitsuke 
Symposium on materials concepts for solar energy conversion and energy 
storage, Kasetsart University (Bangkok) Invited talk 2016 年 8 月 26 日 
 
金属酸化物半導体薄膜に吸着したプッシュプル型有機色素の過渡発光分光 
渡邉 晃平，藤谷 拓夢，見附孝一郎，高橋 克弥，橋本 雅司 
2016 年光化学討論会（東京）2016 年 9 月 
 
銅（I）イソシアニド錯体の発光特性 
早川拓哉, 谷原佑輔, 橋本雅司, 寺前裕之, 宮前博, 阪田知巳 
第 77 回応用物理学会秋季学術講演会（新潟）2016 年 9 月 
 
OLED 用発光性銅（I）錯体の開発 
阪田知巳, 早川拓哉, 谷原佑輔, 橋本雅司, 寺前裕之, 宮前博 
第 33 回電気学会「センサマイクロマシンと応用システム」シンポジウム（平戸，
長崎）2016 年 10 月 
 
Hamiltonian algorithm and its application to the aromatic oxidative 
cyclization on N-methoxy-N-prenylbenzamide 
Hiroyuki Teramae, Kousuke Hayashi, Jun Takayama,Takeshi Sakamoto 




日本コンピュータ化学会 2016 年春季年会（東京）2016 年 5 月 
 
高次元アルゴリズムによる 2-アザスピロ環化化合物の安定構造の理論的研究 
寺前裕之 第 4 回三重大学 CUTE シンポジウム（津）招待講演 2016 年 6 月 
 
Hamiltonian algorithm study of aromatic oxidative cyclization on 
N-methoxy-N-prenylbenzamide 
Hiroyuki Teramae, Kousuke Hayashi, Jun Takayama,Takeshi Sakamoto 
12th Europian Conference on Atoms, Molecules and Photons (ECAMP12) 








第 39 回ケモインフォマティクス討論会（浜松）2016 年 9 月 
 
拡張基底関数依存性について  
平野恒夫, 長嶋雲兵, 寺前裕之, 長岡伸一 
日本コンピュータ化学会 2016 年秋季年会（島根）2016 年 10 月 
 
結晶軌道法による DNA の Hartree-Fock 計算の試み 
寺前裕之, 青木百合子  
日本コンピュータ化学会 2016 年秋季年会（島根）2016 年 10 月 
 
Hamiltonian algorithm study of aromatic oxidative cyclization on 2-azaspiro 
ring compounds 
Hiroyuki Teramae, Kousuke Hayashi, Jun Takayama,Takeshi Sakamoto 
Stereodynamics 2016 (Taipei) Invited talk 2016 年 11 月 
 
アズレン環を含むクラウンエーテルの合成 
後藤  隼，若林 英嗣 
日本化学会 第 6 回 CSJ 化学フェスタ 2016（船堀）2016 年 10 月 
 
Crystallography and magnetism of p- and m- (aminocarbonyl)phenyl 
Nitronyl Nitroxides 
Takumi Tokumoto, Motoko Akita 
The 15th International Conference on Molecule-Based Magnets, Sendai, 





















CSJ フェスタ 2016（船堀）2016 年 11 月 
 
Pyridine 溶媒中の pyrrole の NH 伸縮振動の基本音・倍音の吸収強度 
二見 能資，尾﨑 裕，尾崎 幸洋 






















Laser-driven phase transitions in aqueous colloidal gold nanoparticles under high 
pressure: picosecond pump-probe study 
 
Shuichi Hashimoto, Tetsuro Katayama, Kenji Setoura, Michael Strasser, Takayuki 
Uwada, Hiroshi Miyasaka 
 
Phys. Chem. Chem. Phys., 18, 4994-5004 (2016). 
 
Pump–probe transient extinction spectroscopy was used to analyze 355 nm 
picosecond laser heating-induced phenomena in 60 nm-diameter aqueous gold 
nanoparticles (AuNPs) under a high pressure of 60 MPa. Kinetic spectroscopy 
revealed that a supercritical layer surrounding the AuNP nucleated with a lifetime 
of approximately 1 ns during its dynamic expansion and decay for a fluence of 19.6 
mJ cm−2. Moreover, in the post-mortem transmission electron micrographs we 
observed a number of fragments, a small percentage of size-reduced cores, and 
erupted particles among the intact particles after 60 shots, suggesting that 
evaporation occurred under laser illumination. The particle temperature calculation 
indicated that evaporation begins with a liquid droplet AuNP surrounded by a 
supercritical layer at temperatures below the boiling point of gold. By applying high 
pressure, we obtained a clear picture of the evaporation event, which was not 
possible at ambient pressure because bubble formation caused particle 
temperatures to rise uncontrollably. In this study, we shed light on the critical role 





Plasmonic Nanofabrication through Optical Heating 
 
Matthias Enders, Shinya Mukai, Takayuki Uwada, Shuichi Hashimoto 
 
J. Phys. Chem. C, 120, 6723-6732 (2016). 
 
A temperature gradient can induce solutes to migrate from a hot to a cold region, 
and vice versa, in solution. This process, termed thermophoresis, has been applied 
to manipulate, transport, and separate various macromolecules and colloids by 
exploiting a microscale temperature gradient. Here we describe using a single gold 
nanoparticle (AuNP) as an efficient nanoscale heating source to promote 
thermophoresis. Moreover, on introducing a substrate with high thermal 
conductivity such as sapphire, a strong local temperature gradient can be shaped in 
the medium near the AuNP under continuous wave laser illumination. We observed 
molecules such as polyethylene glycol and sodium dodecyl sulfate being transported 
toward the AuNP and attaching to its surface, forming a gold core–organic shell 
structure within several tens of seconds of illumination. Spectroscopically, because 
of the gradual increasing encapsulation, progressive red shifts with enhanced 
scattering intensities were seen for the localized surface plasmon resonance bands 
of the AuNP with increasing cycles of illumination. Post-mortem scanning electron 
microscopy provided direct evidence of shell formation. Our technique is relevant to 









Absorption intensity changes and frequency shifts of fundamental and first 
overtone bands for OH stretching vibration of methanol upon methanol– 
pyridine complex formation in carbon tetrachloride: analysis by 
near-infrared/infrared spectroscopy and density functional theory 
calculations 
 
Y. Futami, Y. Ozaki, Y. Ozaki 
 
Phys. Chem. Chem. Phys., 18, 5580-5586 (2016). 
 
Infrared (IR) and near infrared (NIR) spectra were measured for methanol and 
methanol–pyridine complex in carbon tetrachloride. Upon the formation of the 
methanol–pyridine complex, the frequencies of both the fundamental and first 
overtone bands of the OH stretching vibration shifted to lower wavenumbers, and 
the absorption intensity of the fundamental increased significantly, while that of 
the first overtone decreased markedly. By using quantum chemical calculations, we 
estimated the absorption intensities and frequencies of the fundamental and first 
overtone bands for the OH stretching vibration based on the one-dimensional 
Schrödinger equation. The calculated results well reproduced the experimental 
results. The molecular vibration potentials and dipole moment functions of the OH 
stretching vibration modes were compared between methanol and 
methanol–pyridine complex in terms of absorption intensity changes and frequency 
shifts. The large change in the dipole moment function was found to be the main 














Theoretical study on the structures of ethanolamine and its water complexes using 
the Hamiltonian algorithm 
 
Hiroyuki Teramae, Yasuko Y. Maruo 
 
AIP Conference Proceedings 1702, 090041 
(2016);doi:http://doi.org/10.1063/1.4938849 
 
We try to optimize the structures of monoethanolamine (MEA), MEA dimer, MEA + 
two water molecules, and MEA dimer + four water molecules as the model of MEA 
in aqueous solutions using the Hamiltonian algorithm. We found the most stable 
MEA backbones are all gauche structures. The MEA in aqueous solution seems to 
exist as dimer or larger aggregates. As the base, the water molecule would be more 
important than another MEA because of the hydrogen bond networks. 
 
Practical Training on Adding Polarization and Diffuse Functions to Basis Set for 
Molecular Orbital Calculation 
 
S. Nagaoka , H. Teramae, U. Nagashima 
 
Aust. J. Educ. Chem. 75 , 8-15 (2016) 
 
Adding a polarization function to a basis set for a molecular orbital calculation is 
frequently useful for producing accurate representations of chemical bonding. 
Adding a diffuse function is also important when considering anions. This article 
explains practical training that could greatly promote intuitive understanding of 
the general idea of adding these functions. In the training, students draw contour 
plots of molecular orbitals supplemented with and without each of the polarization 









Hamiltonian algorithm and its application to the aromatic oxidative cyclization 
on N-methoxy-N-prenylbenzamide 
 
Hiroyuki Teramae, Kousuke Hayashi, Jun Takayama,Takeshi Sakamoto 
 
AIP Conference Proceedings 1790, 020024 (2016); http://doi.org/10.1063/1.4968650 
 
The geometric structures of the phenoxenium cation which is a cation intermediate 
of 2-azaspiro ring compounds (2-azaspiro[4.5]decane) from N-methoxy- N-prenyl- 
benzamide are studied by means of the Hamiltonian algorithm with ab intio 
molecular orbital calculations at HF/3-21G level. The geometries are further refined 
with MP2/6-311G** level. We tried four substituted compounds with the methyl 
group. Among them only one compound with two methyl groups gives a ring-closure 
intermediate, which agrees well with the experimental results. 
 
Oxidative Dearomatic Cyclization of N-Substituted Benzanilide Derivatives: 
Conformational Effect of Amide Groups on the Reaction 
 
Kousuke Hayashi, Jun Takayama, Meiyan Xuan, Misaki Suda, Hiroyuki Teramae, 
Takeshi Sakamoto 
Heterocycles, 92(10), 1785-1786 (2016) 
 
The synthesis of spirooxindoles with a hypervalent iodine reagent depended 
on N-substituted benzanilide derivatives as starting materials. Reaction yields of 
benzanilides containing various N-substituents were discovered to relate to 
the cis and trans conformations of the amide bond by ab initio molecular orbital 
calculations at the B3LYP/6-31G(d,p) and MP2/6-31G(d,p) levels, including full 
geometry optimizations. The relationship between the reaction and conformation of 
the starting material by quantum chemical calculations was applied to the formal 








TD DFT 法による OHBA の吸光・発光スペクトルの理論的研究 
 
新井 健文, 長岡 伸一, 長嶋 雲兵, 寺前 裕之 
 
J. Comp. Chem. Jpn, 14, 209-210 (2015) （日本コンピューター化学会秋季年会 2015
年精選論文特集選出） 
 
We have studied the first excited state of o-hydoroxybenzaldehyde with TD DFT 
calculations. We have attempted systematic calculations to select a proper 
functional to describe the correlation between the absorption and emission spectra 
and the Hammett's σ values. The results with XAB95 functional are considered to 




寺前 裕之, 須田 岬, 湯川 満, 林 浩輔, 高山 淳, 坂本 武史 
 
J. Comp. Chem. Jpn, 14, 213-214 (2015) （日本コンピューター化学会秋季年会 2015
年精選論文特集選出） 
 
The geometric structures of the phenoxenium cation which is a cation intermediate 
of 2-azaspiro ring compounds (2-azaspiro[4.5]decane) from N-methoxy-N-prenyl- 
benzamide are studied by means of the Hamiltonian algorithm with ab intio 
molecular orbital calculations at HF/3-21G level. The geometries are further refined 
with MP2/6-311G** level. We tried four substituted compounds with the methyl 
group. Among them only one compound with two methyl groups gives a ring-closure 











結晶軌道法による DNA の Hartree-Fock 計算の試み 
 
寺前 裕之，青木 百合子 
 
J. Comp. Chem. Jpn, 15, 219-220 (2016) （日本コンピューター化学会秋季年会 2016
年精選論文特集選出） 
 
As an attempt at the electronic structure calculations of the B-type model-DNA, 
(poly-(guanine) poly-(cytosine)) model polymers is performed by means of ab initio 
crystal orbital method adapting the screw axis-symmetry which results in great 
reduction of computational efforts. All sugar backbones and ions are included in the 
calculations. Energy band structures are calculated at 3-21G and 6-31G levels. The 
effective mass of hole shows a relatively large value while that of electron shows a 
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